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とを目的とし， Hartree-Fock-Slater のXα 法を用いてクラスタ模型の分子軌道計算を行ったもの
で， 6 章よりなっている。
第 1 章では，本研究の目的と意義とを述べている。
第 2 章では，先ず本研究で採用した Hartree- Fock-S later の理論を述べ，次に数値計算法とし
て使用した Discrete- Variational(DV) 法及び Self-Consistent-Charge( SCC) 近似とを解説し
ている。




第 4 章では， SCC-DV-Xα 法をNi 9 , Pd 9 , Pd19 • W9 の各クラスタに適用した結果を述べている。
得られた結果を光電子分光による実験結果やバンド理論による結果と比較した所， 9 この電子から成
るクラスタではよく表面の電子状態と対応する結果を. Pd l9 ではバンド理論と一致する結果を得てい
る。これより司この方法による計算は，適当な大きさのクラスタを用いることにより，表面の電子状
態の解析に非常に適したものであるとしている。
第 5 章ではー Ni 9 司 Pd 9 • W 9 • の各クラスタに 1 この水素原子を吸着させたH . Ni 9 • H . Pd 9 , H . 
W9 の各クラスタについて同様の計算を行った結果を述べている。水素吸着によって Valence s tate 
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本論文はNi ， Pd , W など実用的に水素との相互作用が重要な遷移金属と，これらに水素が吸着し
た表面とについて，クラスタモデルに対して分子軌道計算を行った結果をまとめたものである。計算
手法としては ab initio な Hartree- Fock とほぼ同程度の精度を持つ Hartree- Fock-S later(Xα) 
法を用い司これに Discrete Variational 法による近似と Self-Consistent-Charge 近似ととを適
用している。その結果，金属表面については 9 コの原子から成るクラスタによって、水素吸着をした
表面についてはこのクラスタに l この水素原子を加えたH ・ Mg(M=Ni ， Pd , W) によってよく表面の
電子状態があらわされてことを， UPS スペクトルと計算結果との対応を通して明らかにしている。
また、 Ni と Pd との水素挙動の違いも、計算結果から導かれる Orbi tal population 及び、Overlap 
popu la tion の差から説明できることを示している。
以上のように本論文は、各種原子力材料と水素との相互作用に関連して金属表面及び水素吸着表面
の電子構造を。微視的構造によく対応し司 しかも精度の高い計算方法を用いて理論的研究を行ったも
ので\この方法のすぐれた適用性を，計算結果と実験結果との比較により明らかにしている。これら
は原子力工学の発展に寄与するところが大である。よって本論文は博士論文として価値あるものと認
める。
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